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→ → 一-> -う･ --す
をみたす｡清浄表面の摂動を,Ⅴ-H-Hoとすると,GとGoは,














→ → -ナ }ー →
(RLVIR′)-(RIUIR′)
とする. R領域の原子の位置ベクトルは,一般に,













IkH･n' - 孟 雪.nd+RH十rn 'ei'E/'=/I;n) (2･7)



























































く締 ･h;,,- に i;芸≡三三原子良二i'′ (3･1)
として定義するoUiは, i番目格子点の原子が,Aの時,UA｡ B原子の時,UBとなる
ランダム変数である｡この時は,面に沿った方向にも並進対称性が破れるから,



















→ -う ･→ -う →
くm,k,/lotn,k'N)-G｡(m-n,kN)･8(k,/-kIy)




→ → --ナ ーーナ
く-1,k/IlVLo,k/I)-V(-1,0).♂(k,I/-k'N)
-> → -i →
とだけであるから,くm,kNIGln,k'N)-G(m,n;k/,I,k'u)と書 くと,(3･6)は
->-ナ → --> →
G(m,n･,k,I/,k'N)-Go(m-n;kN)･8(k.Jr ki'!)
-> I-･ナ ナー ->->
+Go(m,kn)･UA･G(m,n;k/.I,k/N)+Go(m+1,hI/)･Ⅴ(一1,0)G(m,n;k,I/,k方)













->-> ～ -> → →
G(0,m;kn,kfI)-Go(一m,k〟)･6(kJI/-k'p)
～ > -+ 一-> -⇒-チ
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一-> -> -･> ->→








































Go(n)-kl 乞 e-indkllE- B o'k)r l
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として解かれる｡W2)4T2の時は, isign(W)FEとして,FLを取 り扱えば, (4.3)式は
一般解である｡
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表面の電子密度 (U* -U+ C･Ⅴ)
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が減少し,UBの表面モー ドの成長していく様子が,良くわかるo点線は, 平均化 した
表面ポテンシャル(U*-UA+C･V)なので,低濃度 と高濃度で,C･P･A値に近い値が得
られる｡中間濃度域の不一致は,近似の悪さである｡
























として求まる｡ 図 3と同一パラメーター値で計算 した電子密度曲線を,図4に示す｡点
線は,無摂動 Green函数 (4.13)内の表面ポテンシャルを平均ポテンシャル(U*-UA+





















venの半無限結晶の表面を取 り扱 うGreen函数の方法と,不純物効果を取 り扱う,松原,
米沢のC･P･Aの-組み合わせから得られる｡ この応用 としての二次元正方格子の数値計
算結果は,8T-2･0,UA-0･8,V-1･0の時,バルク-モー ドと表面モー ドが,単に分
離するだけでなく,濃度 Cが,増加すると,UA表面モー ドが減少し,UBの表面モー ド
が成長するという結論である｡ 清浄表面の表面モードの存在条件は, 2TくUく6Tでは,


















































Cacel;Ⅳ日 Ⅰ封)4T;[b,a]区間の積分 (実数 )
po(E)-0
Cace皿;4T≧E≧0
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(j) [C,a]区間の積分 (実数 )
po(E)-0








b*ニー 0 ･5 , C*-筈 ,
CaceⅡ;-4T≦E≦0













p = * *
C ~a2





Green函数 (4.10)を,バルクモー ドと表面モー ドのGreen函数に分割する操作を示
す｡





















として求まる｡ (B.3)と(B･4)を, (4.10)に代入し,無理函数 (〟)表現のものと,
有理函数表現のものと,変数に独立なものに分離すると,これは,
くG(0,0))-くG(0,0))b+くG(0,0))S+くG(0,0))｡
となる｡ここで,仮 りに,バルクモー ドのGreen函数 として,
くG(0,0)b--i[1･ 2(‰ +∑cpA)(2Ⅹ-(C+d+2f-2β)
C･d+f2-♂(C+d+2卜 2β)
x-β
と,定義すると,表面モー ドのGreen函数は,
(G(0,0))S-
T(p-f)
(UA+∑C.p.A)(x-♂)
となる｡
それ故, (3.16)のGreen函数の波数積分は, (B･7)の分割に従うと,
Z(A)-Zb(E)+Zs(E)+Zc(E)
(B.7)
(B.8)
(B.9)
(B .l l)
として,一般に,分割できる｡ Zb(E)積分は, (A･1)で知られた楕円積分を含むから,
AppendixAと同じ変換を行なって計算する｡ Zb(fl)とZc(A)は,簡単な積分計算なの
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でこれを省略すると,C.P.A解の電子密度は
1
pc.p.A(E)---L9'mZ(E)7r
として求まる｡
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